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Exercice 1 : La liaison ionique

Dans la molécule de iodure de potassium, KI, les atome K et I se lie avec une liaison ionique
ol un électron est transféré de 'atome K a 'atome 1. L’énergie de ionisation du potassium est de
4.34 eV, et I'affinité électronique du iode est de 3.06 eV.

1. Quelle est I'énergie F, nécessaire pour transférer un électron de K a I, de maniére a former
les ions KT et 17 7 Cette énergie s’appelle énergie d’activation.

2. Un modeéle tres utilisé pour le potentiel associé a la liaison entre deux atomes est le potentiel

de Lennard-Jones 12 6
U(r) = 4e [(%) — <%> } + Eq,

ou r est la distance entre les deux noyaux et € et o sont des paramétres ajustable, qui
caractérise la liaison pour chaque type spécifique de molécule. La distance d’équilibre des
deux atomes qui forment la molécule est r = rg = 0.305 nm. L’énergie de dissociation de la
molécule de KI est de 3.37 V. Calculer les valeurs de o et € pour la molécule de KI.

3. Calculer la force nécessaire pour dissocier la molécule de KI.

4. Calculer la constante de force élastique pour des petites oscillations de la molécule autour de
la distance d’équilibre r = 7. Pour ce faire, effectuer une expansion limite de U(r) autour de
r=To.

Exercice 2 : La molécule d’eau

La molécule d’eau H,O posséde un moment d’inertie I ~ 2 x 10747 kg - m?.

1. Calculer la fréquence angulaire w associée a un quantum de rotation de la molécule.

2. Quel est en moyenne le nombre de quanta de rotation que chaque molécule d’eau posséde, a
la température ambiante 7" = 300 K7

3. Calculer la vitesse moyenne de déplacement des atomes d’hydrogéne (a la fois pour un seul
quantum de rotation et pour la température ambiante), sachant que la molécule d’eau a un
diameétre de 0.27 nm.
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Exercice 3 : La molécule de CO

On considére la molécule de CO. La fréquence de la transition entre les niveaux de vibration
avec numéros quantiques de vibration v = 0 et v = 1 est v = 6.42 x 10'® Hz.

1. On néglige le changement du numéro quantique de rotation dans cette transition, c.-a-d.
on suppose que la transition se produit avec changement de numéro quantique de rotation
Aj = 0. Calculer 'amplitude maximale A de la vibration de point zéro de la molécule, c.-a-d.
celle dans I'état v = 0. La longueur de la liaison entre les deux atomes est de 0.113 nm. De
combien (en pourcent) change donc cette longueur lors de la vibration ?

2. Calculer comment I'amplitude A change pour des états avec v plus élevé.

3. L’énergie de dissociation de la molécule de CO (c.-a-d. I’énergie nécessaire pour rompre la
liaison moléculaire entre C et O) est de 11.6 V. Si on suppose que la vibration de la molécule
est parfaitement harmonique, calculer quel est le numéro quantique de vibration nécessaire
pour que la vibration ait une énergie supérieure a 1’énergie de dissociation.

4. Calculer 'amplitude A que la vibration aurait dans le point précédent. Discuter la validité
de ’hypothése harmonique a la lumiére de ce résultat.

Exercice 4 : Question de type examen

On considére une molécule de benzéne ou les 6 atomes

he hydrogene ont été remplacés par des isotopes de deuté- 0.110 nm

rium. Tous les atomes se trouvent sur le méme plan, et .\\F—%/’. 7S
les atomes de carbone, ainsi que ceux de deutérium, forment R /s
: L)JHOO N

un hexagone (voir figure). Les masses des deux atomes sont o AN

mp = 334 x 1002 kg et me = 199 x 107 kg. On *__‘(f_____\)/(’)___:\'__*
considére la rotation de la molécule autour de l'axe per- A 7
pendiculaire & la feuille, passant par le centre O. Quelle Yt \\\ /

sont les énergies rotationelles autour de cet axe? Ici j = ) ____*/\ D
0,1,2,3,... i . c
@) (1.49 x 107° &V) j ©) (1.49 x 1073 &V) j(j + 1)

(149 x 105 V) j(j +1) @ (149 x 107 &V) jj?



Exercice 5 : Question de type examen

Dane les molécules biatomiques, 'énergie de liason en fonction de la distance entre les deux
noyeaux est bien décrite par le potentiel de Lennard-Jones

A B

prl2 76 ’

U(r) =

Considérons une molécule biatomique faite de deux fois le méme atome de masse m. En faisant
I’hypothese que la vibration de la molécule est harmonique, calculer la fréquence de vibration w.
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